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Surface properties of porous metals 





域、すなわち 3.2 eV以上のバンドギャップを持つため、可視光条件下では光触媒特性を示さない。 
一方最近の研究から、ナノ多孔質 Au に ZnO を薄く蒸着した Au/ZnO ナノ複合材料は可視光条件下







Au(111)/ZnO(0001)/真空モデル (Fig. 2) を作製し、Auの格子定数を±5%変化させた上で、CASTEP コ
ードによる構造最適化計算と電子状態密度計算を行った。特に Au/ZnO 界面により ZnO 内に生じる電
場の影響を、参考論文 [1–3] の手法を参考に評価した。 
 
Fig. 1 (a) MO concentration variation with time after sample immersion. (b) MO solution appearance 
immediately after immersion of nanoporous Au with and without ZnO sputtering. The former immediately 
turned the surrounding solution red, suggesting the rapid decomposition of MO. 
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 結果および考察 
Table 1に、第一原理計算で計算された Auの格子定数、ZnO の格子定数、ZnO 内に生じた電場をま
とめて示す。Auの格子定数が大きくなった場合でも小さくなった場合でも、ZnO 内の電場が大きくな
っていることがわかる。ナノポーラス Au特有の格子ひずみが ZnO 内の電子のふるまいに影響し、Fig. 
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Table 1 Results of first-principles calculations on Au/ZnO models, showing relationship between strain in Au 
















Fig. 2 Atomic configuration of Au(111)/ZnO(0001)/vacuum model. 
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